
改訂量子化学入門（米沢ら、化学同人） （中略）

各軌道に２電子入っているために、軌道係数の二乗の２倍をとること
になっている。占有された軌道 であれば、電子密度と呼ぶことは自
然であるが、非占有の軌道で電子密度とは呼びにくい。その観点か
ら、軌道密度とも呼ばれる。

わざわざ二乗の２倍を作らなくても、係数の大小は理解できる。した
がって、定性的な判断であれば、グラフィックスで HOMO あるいは 
LUMO の軌道の様子を描かせてみて、ローブの大きいところが反応
性が高い、と考えても差し支えないことが多い。

反応は、求電子試薬と求核試薬の出会いによって起こる、と考える。
求電子試薬は電子対を受け入れる側、求核試薬は電子対を提供する側
である。したがって、ここで言う反応においては、HOMO (求核試
薬）- LUMO（求電子試薬）相互作用、もっと通俗に言えば、
HOMO から LUMO への配位結合生成を想定するとよい。

試薬が求電子試薬、反応基質は求核試薬の意
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